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1. NMR-Spektroskopie 

 

1.1. Übungsaufgaben zur NMR-Spektroskopie 

 

Aufgabe 1. Handelt es sich bei der Verbindung mit folgendem 1H-NMR-Spektrum um 
Essigsäure- oder Bromessigsäure-tert-butylester? Entscheiden Sie anhand der 
Integrale. 

 

 

 

 

Aufgabe 2. Bestimmen Sie anhand der Integrale in folgendem 1H-NMR-Spektrum 
die Stoffmengenanteile (in mol-%) in dem Gemisch aus Aceton, Benzol und 
Cyclohexan. 
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Aufgabe 3. Ordnen Sie die Verbindungen 1 – 5 den NMR-Spektren A) – E) zu. 
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Aufgabe 4. Ermitteln Sie die Strukturen der Verbindungen mit gegebenen 
Summenformeln aus den folgenden 1H-NMR-Spektren. 
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Aufgabe 4. Ermitteln Sie die Strukturen der Verbindungen mit gegebenen 
Summenformeln aus den folgenden 1H-NMR-Spektren. 
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Aufgabe 5. Ermitteln Sie die Strukturen der Verbindungen mit gegebenen 
Summenformeln aus den folgenden 1H-, 13C- und DEPT-NMR-Spektren. 
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Aufgabe 5. Ermitteln Sie die Strukturen der Verbindungen mit gegebenen 
Summenformeln aus den folgenden 1H-, 13C- und DEPT-NMR-Spektren. 
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Aufgabe 5. Ermitteln Sie die Strukturen der Verbindungen mit gegebenen 
Summenformeln aus den folgenden 1H-, 13C- und DEPT-NMR-Spektren. 
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Aufgabe 5. Ermitteln Sie die Strukturen der Verbindungen mit gegebenen 
Summenformeln aus den folgenden 1H-, 13C- und DEPT-NMR-Spektren. 
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Aufgabe 6. Ermitteln Sie die Strukturen der Verbindungen mit gegebenen 
Summenformeln aus den folgenden 1H-, 13C- und DEPT-NMR-Spektren. 
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Aufgabe 6. Ermitteln Sie die Strukturen der Verbindungen mit gegebenen 
Summenformeln aus den folgenden 1H-, 13C- und DEPT-NMR-Spektren. 
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Aufgabe 6. Ermitteln Sie die Strukturen der Verbindungen mit gegebenen 
Summenformeln aus den folgenden 1H-, 13C- und DEPT-NMR-Spektren. 
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Aufgabe 6. Ermitteln Sie die Strukturen der Verbindungen mit gegebenen 
Summenformeln aus den folgenden 1H-, 13C- und DEPT-NMR-Spektren. 
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Aufgabe 7. Ermitteln Sie die Strukturen der Verbindungen mit gegebenen 
Summenformeln aus den folgenden 1H-, 13C-, DEPT und 2D-NMR-Spektren. 
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Aufgabe 7. Ermitteln Sie die Strukturen der Verbindungen mit gegebenen 
Summenformeln aus den folgenden 1H-, 13C-, DEPT und 2D-NMR-Spektren. 
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Aufgabe 7. Ermitteln Sie die Strukturen der Verbindungen mit gegebenen 
Summenformeln aus den folgenden 1H-, 13C-, DEPT und 2D-NMR-Spektren. 
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Aufgabe 7. Ermitteln Sie die Strukturen der Verbindungen mit gegebenen 
Summenformeln aus den folgenden 1H-, 13C-, DEPT und 2D-NMR-Spektren. 
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2. IR-Spektroskopie 

 

2.1. Allgemeine Hinweise zur Interpretation von IR-Spektren 

 

Die Abbildung 1 zeigt ein typisches IR-Spektrum. Jedes IR-Spektrum kann grob in 
Bandenbereiche eingeteilt werden, die das Vorliegen (oder die Abwesenheit) von 
charakteristischen (funktionellen) Gruppen anzeigen. 

 

 

Abbildung 1. IR-Spektrum mit charakteristischen Spektralbereichen. 

 

Die drei Bereiche >1500 cm-1 sind für die genannten Valenz- und Deformations-
schwingungen charakteristisch und können diagnostisch herangezogen werden. Der 
Bereich <1500 cm-1 kann nur bedingt für die Identifizierung spezifischer Schwingungen 
verwendet werden, da hier die Banden vieler Schwingungsarten auftreten. Dieser 
„fingerpring“-Bereich ist aber sehr wertvoll für den Vergleich eines gemessenen 
Spektrums mit Spektren bekannter Verbindungen, die in Online-Datenbanken 
katalogisiert sind (z. B. Spectral Database of Organic Compounds, National Institute 
of Advanced Industrial Science and Technology, Japan). Dieser Bereich dient 
außerdem der Konstitutionsermittlung z. B. von Aromaten und Olefinen. 
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2.2. Tabellen zur Interpretation von IR-Spektren 

 

Tabelle 1. Der X-H Bereich (X = O, N, C; R = C-Rest) 

Bandenlage [cm-1] 
Intensität, Gestalt 

Fragment Kontrollbande Bemerkung 

3700 – 3500 
(s), scharf 

O-H 1200 – 1000 (C-O) freies OH in 
verdünnter Lösung 
oder Gasphase 

3550 – 3200 
(s), breit 

O-H 1200 – 1000 (C-O) inter- oder 
intramolekular 
assoziiertes OH, 
intramolekulare OH-

Brücke bleibt beim 
Verdünnen bestehen 

3500 – 2500 
(s), sehr breit 

COO-H 
R3N+-H 

1725 – 1670 (C=O) sehr breit 

3500 – 3300 
(m), zwei Banden 

 

1650 – 1580 (Def.) 
900 – 650 

weniger intensiv als 
O-H 

3500 – 3300 
(m), breit 

R2N-H 1650 – 1580 (Def.) deutlich weniger 
intensiv als O-H 

3550 – 3380 
(m), zwei Banden 

 

1690 – 1650 (C=O) 
1650 – 1590 (Amid II) 

frei (assoziiert ca. 
200 – 300 cm-1 
geringere Werte) 

3460 – 3420 
(m), eine Bande 

 

1680 – 1640 (C=O) 
1570 – 1510 (Amid II) 

frei (assoziiert ca. 
150 – 250 cm-1 
geringere Werte) 

3320 – 3250 
(s), scharf 

≡C-H 2150 – 2100 (C≡C) 
650 – 600 (s) 

scharf 

3100 – 3000 
(w) 

=C-H 1650 – 1500 (C=C) Alkene, Aromaten, 
Intensität hängt stark 
von Polarität ab, 
Substitutionsmuster: 
Tabelle 5 

<3000 – 2700 
(2960, 2870) 
 
(2925, 2855) 
(2890 – 2860) 

R3C-H 
-C-H3 
 
>C-H2 
C-H 

1395 – 1360 (Def.) 
1390, 1250 ((H3C)3C) 
1380, 1160 ((H3C)2C<) 
- 
- 

Alkane, Alkylgruppen 

ca. 2870 / 2700 
(m), zwei Banden 

 

1720 – 1660 (C=O) Aldehyde, 
Aufspaltung durch 
Fermi-Resonanz 
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(s) = stark, (m) = mittel, (w) = schwach, (v) = variabel, Def. = Deformationsschwingung 

Tabelle 2. Der C≡X und X=C=Y Bereich (X = O, N, C; Y = O, S, N, C; R = C-Rest) 

Bandenlage [cm-1] 
Intensität, Gestalt 

Fragment Kontrollbande Bemerkung 

2345 
(w) 

O=C=O - aus der Luft 

2275 – 2230 
(s) 

RN=C=O - Isocyanate 

2260 – 2190 
(w) 

R-C≡C-R - kann bei (fast) 
symmetrischen 
Alkinen fehlen 

2260 – 2200 

(w) 

RC≡N - Nitrile, immer sichtbar 

2185 – 2110 
(m) 

RN+≡C- - Isonitrile, gut sichtbar 

2170 – 1900 
(s) 

[M]-C≡O - als Ligand in Metall-
carbonylkomplexen 

2170 – 2130 
(s) 

RN=N+=N- - Azide 

2155 – 2130 
(s) 

RN=C=NR - Carbodiimide 

2140 – 2100 
(w) 

RC≡CH 3300 – 3250 (≡C-H) terminale Alkine, in 
der Regel gut 
sichtbar 

2140 – 1990 
(s), breit 

RN=C=S - Isothiocyanate 

2100 – 2060 
(s) 

R2C=N+=N- - Diazoalkane 

1980 – 1930 
(m), manchmal 
zwei Banden 

R2C=C=CR2 - Allene 

(s) = stark, (m) = mittel, (w) = schwach, (v) = variabel, Def. = Deformationsschwingung 
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Tabelle 3. Der >C=X Bereich (X = O, N, C; R = C-Rest) 

Bandenlage [cm-1] 
Intensität, Gestalt 

Fragment Kontrollbande Bemerkung 

1840 – 1800 und 
1780 – 1740 
(s), zwei Banden  

- Carbonsäureanhydride 
sym. und antisym. 
Valenzschwingung 

1815 – 1785 
(s) 

 

- Carbonsäurechloride 

1790 – 1770 
(s) 

 

- Cyclobutanone 

1780 – 1760 
(s) 

 

ca. 1200 (C-O-C) -Lactone 

1775 – 1760 
(s) 

 

1650 – 1600 (C=C) Enolester, 
Substitutionsmuster: 
Tabelle 5 

1760 – 1740 
(s) 

 

ca. 1200 (C-O-C) -Lactone 

1750 – 1740 
(s) 

 

- Cyclopentanon 

1750 – 1725 
(s) 

 

ca. 1200 (C-O-C) gesättigte Ester und 
Lactone (ab 6-Ring) 

1740 – 1720 
(s) 

 

ca. 2870 / 2700 
zwei Banden 

gesättigte Aldehyde 

1725 – 1700 
(s) 

 

- gesättigte und 
cyclische Ketone (ab 
6-Ring) 

1725 – 1700 
(s) 

 

3500 – 2500 
(OH-Brückenbande) 
1200 – 1000 (C-O) 

aliphatische 
Carbonsäuren 

1715 – 1660 
(s) 

 

ca. 2870 / 2700 
zwei Banden 
1650 – 1600 (C=C) 

aromatische oder ,-
ungesättigte Aldehyde 

1710 – 1670 
(s) 

 

3500 – 2500 
(OH-Brückenbande) 
1650 – 1600 (C=C) 
ca. 1200 (C-O) 

aromatische oder ,-
ungesättigte Ester 
oder Carbonsäuren 
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1700 – 1665 
(s) 

 

1650 – 1600 (C=C) Arylketone oder ,-
ungesättigte Ketone 

1700 – 1580 
(m) 

 

- Imine, Oxime, 
Hydrazone; weniger 
intensiv als C=O 

1690 – 1650 
(s) 

 

3550 – 3380 (N-H) 
zwei Banden 
1650 – 1590 (Amid 
II) 

primäre 
Carbonsäureamide 

1690 – 1640 
(s) 

 

3460 – 3320 (N-H) 
1570 – 1515 (Amid 
II) 

sekundäre 
Carbonsäureamide 

1680 – 1600 
(v) 

C=C-Gerüst 
von Alkenen 

3100 – 3000 (=C-H) oft kaum sichtbar, bei 
polaren Substituenten 
stark, Substitutions-
muster: Tabelle 5 

1670 – 1630 
(s) 

 

- tertiäre 
Carbonsäureamide 

1660 
(s) 

 

N-H (falls 
vorhanden) 

Harnstoffe 

1650 – 1540 
(s), breit 

 

3550 – 3200 (O-H) 
C=O bei nur 
teilweiser 
Enolisierung 

Enolform von -
Dicarbonyl-
verbindungen 

1610 – 1550 
(s) 

 

- Carboxylat-Anionen 

1600 – 1500 
(v) 

C=C-Gerüst 
von Aromaten 

3100 – 3000 (=C-H) oft kaum sichtbar, bei 
polaren Substituenten 
stark, Substitutions-
muster: Tabelle 5 

1565 – 1515 
1385 – 1340 
zwei Banden  

- N-O-Valenz-
schwingung in 
Nitroalkanen und 
Nitroaromaten 

(s) = stark, (m) = mittel, (w) = schwach, (v) = variabel, Def. = Deformationsschwingung 
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Tabelle 4. Der „fingerprint“-Bereich (R = C-Rest) 

Bandenlage [cm-1] 
Intensität, Gestalt 

Fragment Kontrollbande Bemerkung 

1460 und 1380 
(m) 

C-H <3000 – 2700 (C-H) Alkylgruppen-
Deformations-
schwingungen 

1390 und 1365 
(s) 

-C(CH3)3 <3000 – 2800 (C-H) tert-Butylgruppe, 
Deformations-
schwingungen 

1385 – 1365 
(s), zwei Banden 

>C(CH3)2 <3000 – 2800 (C-H) Isopropyl(iden)gruppe, 
Deformations-
schwingungen 

1385 – 1320 
(s) 

-NO2 1565 – 1515 N=O-
Valenzschwingung 

1360 – 1000 
(m) 

C-N 3500 – 3200 (N-H) Amine, C-N-Valenz-
schwingung 

1260 – 1180 
(s) 

C-OH 3700 – 3200 (O-H) Phenole 

1250 – 1200 
(s) 

-C(CH3)3 <3000 – 2800 (C-H) tert-Butylgruppe, C-C-
Valenzschwingung 

1250 – 1060 
(s) 

C-O-C - Ether 

1250 – 1190 
(s) 

C-O-C C=O Ester, Lactone 

1210 – 1100 
(s) 

C-OH 3700 – 3200 (O-H) tertiäre Alkohole 

1190 – 1030 
(s), mehrere 
Banden  

- Acetale, Ketale 

1170 – 1140 
(s) 

>C(CH3)2 <3000 – 2800 (C-H) Isopropyl(iden)gruppe, 
C-C-Valenz-
schwingung 

1120 – 1090 
(s) 

C-OH 3700 – 3200 (O-H) sekundäre Alkohole 

1075 – 1000 
(s) 

C-OH 3700 – 3200 (O-H) primäre Alkohole 

(s) = stark, (m) = mittel, (w) = schwach, (v) = variabel, Def. = Deformationsschwingung 
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Tabelle 5. Der Bereich <1000 cm-1 (Substitutionsmuster in Aromaten und Alkenen, 
oop) 

Aromat  Banden [cm-1]  

monosubstituiert 910 – 890 (s) 
fehlt manchmal 

770 – 730 (v) 710 – 690 (s) 

ortho-disubstituiert  770 – 735 (s)  

meta-disubstituiert 900 – 860 (m) 810 – 750 (s) 725 – 680 (m) 
fehlt manchmal 

para-disubstituiert  860 – 800 (s)  

1,2,3-trisubstituiert  810 – 750 (s) 725 – 680 (m) 
fehlt manchmal 

1,2,4-trisubstituiert 900 – 860 (m) 860 – 800 (s)  

1,3,5-trisubstituiert 900 – 860 (m) 865 – 810 (s) 730 – 690 (s) 

1,2,3,4-tetrasubstituiert  820 – 800 (s)  

1,2,3,5-tetrasubstituiert  860 – 840 (m)  

1,2,4,5-tetrasubstituiert  850 – 800 (m)  

pentasubstituiert 900 – 860 (m)   

hexasubstituiert    

    

Alken  Banden [cm-1]  

monosubstituiert 995 – 985 (s) 940 – 900 (s)  

1,1-disubstituiert  895 – 855 (s)  

cis-1,2-disubstituiert   730 – 670 (v) 

trans-1,2-disubstituiert 970 – 960 (s)   

trisubstituiert  850 – 790 (s)  

(s) = stark, (m) = mittel, (w) = schwach, (v) = variabel 
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2.3. Übungsaufgaben zur IR-Spektroskopie 

 

Aufgabe 1. Ordnen Sie die folgenden IR-Spektren den gezeigten Verbindungen zu 
und begründen Sie Ihre Zuordnung, indem Sie den signifikanten Peaks in den IR-
Spektren eine Molekülschwingung sowie eine funktionelle Gruppe zuordnen. 
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Aufgabe 2. Ordnen Sie die folgenden IR-Spektren den gezeigten Verbindungen zu 
und begründen Sie Ihre Zuordnung, indem Sie den signifikanten Peaks in den IR-
Spektren eine Molekülschwingung sowie eine funktionelle Gruppe zuordnen. 
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Aufgabe 3. Ordnen Sie den vier gezeigten Verbindungen die folgenden vier Werte für 
die Bande der Carbonylgruppenschwingung im IR-Spektrum zu. Begründen Sie! 

 

1682 cm-1 

1712 cm-1 

1724 cm-1 

1730 cm-1 

 

 

 

 

Aufgabe 4. Die intensivste IR-Absorptionsbande für die C,H-Streckschwingungen im 
Benzol liegt bei 3036 cm-1. Schätzen Sie durch eine geeignete Rechnung die Lage der 
entsprechenden Absorptionsbande im Hexadeuterobenzol C6D6 ab. Verwenden Sie 
dabei das Modell des harmonischen Oszillators und nehmen Sie an, die 
Kraftkonstanten für eine C-H-Bindung und eine äquivalente C-D-Bindung seien gleich 
groß. 

 




